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Рассматривается подход к проектированию аналитического программного обеспечения, ори­
ентированного на автоматизацию трудноформализуемых приемов аналитических исследова­
ний. Это может быть подбор стандартных образцов для калибровки, выбор и/или построение/ 
уточнение калибровочного уравнения. Рассматривается подход к автоматизации планирования 
методики анализа, направленной на решение конкретной аналитической задачи. Программное 
обеспечение строится с использованием современных методов науки информатики (Computer 
Science), методов искусственного интеллекта. В качестве приложения выбран рентгенофлуорес­
центный анализ.
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К настоящ ем у врем ени накоплен  больш ой 
опыт применения рентгенофлуоресцентного ан а­
лиза (РФА) при исследовании качественного и ко­
личественного состава вещ ества. Этот опыт вы ­
раж ается в разнообразны х методиках определе­
ния элементов от В до U [ 1 - 10] в различны х п ри ­
родных м атериалах. Аналитик строит последо­
вательность приемов в процессе реш ения конк­
ретной аналитической  задачи, при этом он, как 
правило, пользуется разнообразны ми методика­
ми, адаптированны м и на определенные задачи, 
источниками дополнительной информации, н а ­
пример подсказкам и более опытных коллег, и н ­
туицией и собственным опытом. В данной рабо­
те описывается программная технология автома-
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тизации планирования методики анализа в РФА 
соврем енны м и методами науки инф орматики 
(Com puter Science), а именно методами искусст­
венного интеллекта.
А налитические приемы, с точки зрения ф ор­
мализуемости. мы условно разделяем на две ка­
тегории: ф орм ализуем ы е  и трудноформализуе- 
мые  (в т.н. частично ф орм ализуем ы е  и т.п.). В 
категорию  ф ормализуемых попадаю т приемы, 
для которых существует описание конкретной 
последовательности действий на некотором фор­
мальном язы ке (например, на алгоритмическом 
язы ке программирования). Категорию трудно­
ф ормализуемы х приемов составляю т приемы, 
для которых такое строгое описание получить
сложно, к таким  приемам относятся различны е 
рекомендации, творческие приемы и т.п. Пример 
формализуемого приема - расчет калибровочных 
коэффициентов по известному набору стандарт­
ных образцов (СО) методом регрессионного а н а ­
лиза при известных измеренны х значениях а н а ­
литических сигналов и параметров калибровоч­
ного уравнения. В качестве трудноформализуе- 
мых приемов выступают выбор СО на основе из 
вестной а priori и нф орм ации  об исследуемом 
объекте, выбор условий съемки, выбор и уточне­
ние калибровочного уравнения (модели), вы бра­
ковка данных по СО для расчета калибровочных 
коэффициентов по вы бранной модели и набору 
СО. Последовательность приемов формирует спо­
соб анализа[ 11].
Применение способа ан али за  к конкретной 
аналитической задаче, или классу задач, зад а ­
ет методику анализа  [11]. Построение методики 
анализа аналитиком производится с учетом по­
становки задачи, имеющегося набора СО, требо­
ваний к качеству результатов анализа, свойств 
известных калибровочных уравнений, особенно­
стей имеющегося аналитического прибора и т.д. 
Рассм атриваем ая нами задана автоматизации  
планирования методики РФА -  это разработка 
программного обеспечения, которое составляет 
(проектирует) последовательность формализуе­
мых и трудноформализуемых приемов анализа  
для реш ения конкретной аналитической зад а ­
чи в автоматическом реж име т.е. при незначи­
тельном участии  ан али ти ка  или вовсе без его 
участия.
Одним из важ ны х достиж ений авто м ати за­
ции формализуемых приемов [12-14] является то, 
что аналитику теперь можно концентрировать­
ся на более качественном использовании осталь­
ных приемов с целью дальнейш его улучш ения 
качественных и количественных характеристик 
реш ения ан али ти ческой  зад ач и . П рим ерам и  
автоматизации формализуемых приемов явл я ­
ются нижеследующие работы. Е. В.Молчановой и 
др. [ 12] разработан программный продукт, позво­
ляю щ ий пользователю  при пом ощ и систем ы  
меню, используя ряд ф ормализуемых приемов, 
проектировать методику, рассчитанную  на опре­
деленный класс исследуемых образцов. Ю.Б.Гпу- 
ховым и др. [ 13] предложен оригинальны й метод 
вычисления концентраций элементов в образцах 
путем построения локальной градуировочной 
выборки для каждой анализируемой пробы в от­
дельности. В работе Б. И. Китова и др. [14] предло­
жена программная систем а автом атизации  об­
работки данны х исследования в РФА, в т.ч., при
помощи экранных форм пользователем произво­
дится выбраковка данны х СО, настройка калиб­
ровочного уравнения, вычисление концентраций 
определяемых элементов, ведется база данны х 
проведенных исследований. В последней работе 
сделан шаг в направлении автом атизации труд­
ноформализуемых приемов РФА (отбраковка д ан ­
ных по СО и уточнение калибровочного уравн е­
ния), требующих, однако, непосредственного уча­
стия аналитика.
Современные зарубежные программ но-аппа­
ратны е системы полуколичественного и количе­
ственного анализа  вещ ества в основном базиру­
ются на следующих предположениях. А налити­
ческий прибор -  это стабильное устройство, п а ­
раметры  которого м еняю тся незначительно на 
протяж ении всего времени его использования. 
Это справедливо для современных приборов ве­
дущ их  ф и р м -п р о и зв о д и те л е й  (ARL, P h ilip s , 
B rücker и т.д.), но, как правило, не справедливо 
для отечественных (а такж е устаревш их) прибо­
ров. В случае «ухода» характеристик (второе пред­
положение) производится калибровка прибора 
некоторым заранее заданны м  для ряда опреде­
ленных аналитических задач  набором СО. Это­
го, вероятно, достаточно для осуществления а н а ­
лиза  на производстве с ф иксированны м и а н а ­
литическими задачами. В обоих случаях, если про­
изведен ввод нового способа анализа или появи­
лась новая задача, что является обычным делом в 
научно-исследовательских учреждениях, необхо­
дима, в общем случае, выработка новых рекомен­
даций. в частности, для калибровки прибора.
Поставленная нами проблема леж ит несколь­
ко в иной области и преследует цель не только 
объединить существующие формализуемые при ­
емы в рамках одного открытого программного 
комплекса, но и создать как "электронные” а н а ­
логи трудноформализуемы х приемов ан али за , 
так  и разработать программные технологии а в ­
том атизации построения методики ан али за  для 
конкретной аналитической  задачи . Д анная тех ­
нология позволит, в частности, автоматически 
адаптировать известные способы и приемы ан а­
лиза  к новым задачам . В основе предлагаемой 
технологии леж ат известны е в науке инф орм а­
тике методы автом атизации  интеллектуальной 
деятельности человека, называемые искусствен­
ным интеллектом[ИИ) [15]. Рассмотрим возмож­
ности, которые предоставляет ИИ для реш ения 
поставленной проблемы автом атизации.
Задачи и м етоды  и ск усствен н ого  и н т ел ­
лекта, их свойства
В области ИИ изучаю тся и разрабаты ваю тся
методы автоматизации с помощью ЭВМ решения 
задач , в которых присутствую т принятиереше- 
н и я и /  или обработка символьной информации. К 
задачам  принятия реш ения относятся распозна­
вание образов, экспертное оценивание и консуль­
тация, планирование действий, понимание есте­
ственного языка, качественный анализ данных. 
Обработка символьной информации -  задачи ав­
томатического доказательства логических теорем, 
преобразование сложных структур данных, есте­
ственно-язы ковы е человеко-маш инны е интер­
фейсы и т.п. По определению к задачам, реш ае­
мым на ЭВМ методами ИИ, относятся задачи, при 
решении которых человеку требуется использова­
ние своих интеллектуальных способностей (на­
пример, логических рассуждений).
Среди полезных свойств методов ИИ [15, 16] 
для автом ати зац и и  РФА вы деляю тся реш ение 
задачи в т ерминах «возможностей» и учет всей 
доступной информации. Первое свойство пред­
ставляет аппарат автом атизации планирования 
вы чи сли тельн ой  процедуры  как  ком бинации 
различны х “возможностей”, где каж дая “возмож­
ность” реш ает одну небольшую задачу. Для каж ­
дой “возможности” известна инф ормация о зада­
че, которую она решает, наприм ер свойства ре­
зультата. качество входных данных. Как прави­
ло, в таких системах существует несколько “воз­
м ож ностей” для реш ения одной задачи, т.е. ре­
ш ается проблема выбора “возможности”, наибо­
лее соответствую щ ей реш аемой подзадаче.
В отличие от прим енения ап п арата  м атем а­
тического анализа, или математического моде­
лирования, ИИ позволяет использовать в про­
грамме всю доступную информацию  о реш аемой 
задаче и входных данных. Пример такой инф ор­
м ации в РФА - какая-либо рекомендация по при ­
менению  конкретного калибровочного уравне­
ния (“возм ож ности”), в зависим ости от условий 
съемки и качественных характеристик промежу­
точны х данны х эксперимента. В процессе ф унк­
ционирования системы ИИ используют форма­
лизованные знания-  общие вы сказы вания об от­
нош ениях объектов и классов объектов предмет­
ной области реш аемой задачи. В виде знаний, в 
частности, ф ормализую тся трудноформализуе- 
мые приемы. Вы деляется особый класс систем 
ИИ, а именно систем, основанны х на знаниях  
(СОЗ) [15]. Далее будет приведен пример ф орм а­
лизации  приема вы бора набора СО «по класси­
фикации» в СОЗ CLIPS.
А втом атизация на  ЭВМ неформ альны х п ри ­
емов методами ИИ позволит продвинуться в ре­
ш ении ряда важ ны х задач  РФА:
• ф орм ализация трудноформализуемых при­
емов в различных дескриптивных (описательных) 
языках:
• автоматический контроль состояния прибо­
ра и действий аналитика. Происходит дополни­
тельная подстраховка аналитика от неправиль­
ных действий и необдуманных реш ений, эконо­
мится ресурс аналитического прибора. Создает­
ся возможность одновременного и частого конт­
роля большого числа различны х параметров:
• разработка обучающих программных систем 
-  актуальная задача подготовки новых квалиф и­
цированны х кадров (в частности, экономия вре­
мени ведущих специалистов);
• повыш ение производительности труда а н а ­
литика.
Таким образом, задача автом атизации труд­
ноформализуемых приемов -  актуальная задача 
в области РФА.
Среди известных авторам работ за рубежом по 
сходной тем атике выделяется одна из первых в 
мире экспертных систем (ЭС) DENDRAL [ 17] для 
анализа  первичных данных спектрометрии (ин­
ф ракрасной, ядерного магнитного резонанса и 
масс-спектрометрии) и определения химической 
структуры вещества. Основное отличие разраба­
тываемого проекта от ЭС DENDRAL заключается 
в том, что рассм атриваем ая проблема автом ати­
зации вклю чает в себя построение программной 
технологии план и рован и я методики ан али за  
(способа анализа  для реш ения конкретной зад а­
чи элементного анализа вещества).
А р хи тек тур а  п р огр ам м н ого  к ом п л ек са  
ав том ати ч еск ого  планирования м етоди ки  
анализа вещ ества в РФА
На рисунке и зображ ена архи тектура  п ро­
граммного комплекса планирования методики 
анализа вещ ества в РФА, а такж е ее место во в за ­
имодействии с «внешним миром».
П рограммный комплекс построен по модуль­
ному принципу и вклю чает в себя модуль Маши­
ны вывода, функционирующего на основе авто­
матического доказательства теорем (АДТ) [ 18], и 
модуль Управление программной системой, обес­
печивающ ий взаимосвязь между программными 
модулями и “внеш ним миром”. В программном 
комплексе реализовано хранение разнородной 
информации. База данных содержит инф орма­
цию общего характера, а именно: характеристи­
ки прибора, определяемые элементы, предел об­
наружения, аттестованны е концентрации опре­
деляемых элементов в СО. Программные модули 
включают в себя формализуемые приемы анали­
за. В Базе знаний  в формализованном виде х ра­
нятся информация о трудноформализуемых при­
емах, а такж е описания всех формализуемых и 
трудноформализуемых приемов, известных про­
граммному комплексу.
Архитектура и схема взаимодействия модулей 
интеллектного программного комплекса автоматизации 
планирования методики анализа вещества в РФА
Программная система получает информацию 
об аналитическом сигнале с Рентгеновского спек­
трометра через Интерфейс к прибору , а такж е 
другую информацию путем опроса А н ал и ти ка  (в 
процессе диалога). И нформация поступает в Мо­
дули управления  Одна ее часть используется не­
посредственно в Модуле управления , а другая пе­
редается в Машину вывода, где формирует основу 
принимаемых логических заклю чений. Получа­
емые логические заклю чения представляю т со­
бой, кроме прочего, планы реш ения задач  или 
подзадач, состоящих из комбинации известны х 
системе приемов. Таким образом, в данной схеме 
Аналитик выполняет функции источника инфор­
мации об исследуемом объекте.
Программное обеспечение представляет собой 
объединение соврем енны х инф орм ационны х 
технологий:
• разработка ведется в объектно-ориентиро­
ванной распределенной многопользовательской 
среде разработки И нтернет-прилож ений Zope1. 
Это, в частности, позволяет управлять прибором 
с любой рабочей станции, подклю ченной к сети 
Интернет;
• программа имеет встроенный язы к програм­
мирования, реализованны й на базе язы ка про­
грамм ирования общего н азн ачен и я  Python2. С 
помощью этого язы ка обеспечивается возмож ­
ность программирования новых формализуемых 
приемов;
• для представления табличны х данны х ис-
1 http://www.zope.org/
2 http://www.python.org/
3 http://www.mysql.org/
4 http://www.w3c.org/XML/
5 http://www.macromedia.com/software/flash/
пользуется SQL-Сервер MySQL3;
• представление слабоструктурированной и н ­
формации осущ ествляется в языке XML4;
• разрабаты ваем ая система является откры ­
той. Разработчик имеет доступ ко всему исходно­
му коду системы;
• интерфейс пользователя строится с прим е­
нением современной F lash5-технологии, позво­
ляющей в высококачественной векторной граф и­
ке отображать любую информацию, представлять 
процесс съемки в естественном для ан али ти ка  
виде;
• механизм автом атизации рассуж дений по­
строен на основе модуля КВАНТ/1 [ 18] или си с­
темы управления базам и знаний CLIPS.
Используемый подход практически не имеет 
видимых ограничений в дальнейш ем  развитии  
и соверш енствовании. Возможна интеграция с 
другими Интернет- и геоинформ ационны м и си ­
стемами и т.п.
А втом атизация планирования м етоди к и  
анализа вещ ества в РФА
В разрабаты ваем ы х технологии и програм м ­
ном обеспечении, в соответствии с принятой тер ­
минологией из [11]. предполагается, что методи­
ка анализа  может вклю чать в себя, кроме про­
чих. следующие основные приемы РФА:
• выбор СО:
• выбор условий съемки;
• регистрация импульсов аналитических л и ­
ний;
• учет взаим ны х влияний элементов:
• выбраковка данны х по образцам для постро­
ения калибровочного уравнения;
• выбор калибровочного уравнения и его уточ­
нение на конкретную задачу;
• расчет калибровочных коэф ф ициентов по 
выбранному уравнению, полученным интенсив­
ностям аналитических линий, набору СО и т.д.;
• оценка метрологических характеристик ре­
зультатов ан али за  и другой качественны й а н а ­
лиз результата.
Аналитический способ [11] строится в соответ­
ствии с некоторым сценарием, абстрагирован ­
ной последовательностью  приемов. В н ачал е  
этой последовательности задается набор входных 
данны х и его характеристики , а  на выходе уста­
новлены требуемые качественные характеристи­
ки результата. Выбор конкретного прием а для 
каждого ш ага сценария, задание входных и вы ­
ходных данных этого приема (выходные данные 
одного приема передаются на вход одного из пос­
ледующих приемов), таких, что построенная пос­
ледовательность преобразует данные на входе в 
результат на выходе, удовлетворяющий заданным 
требованиям, и есть искомая методика анализа.
Рассмотрим  один из возмож ны х сценариев 
для задач  количественного определения хим и­
ческого состава вещ ества горных пород. Будем 
считать, что на входе подается набор проб для 
анализа, определен набор элементов, концент­
рации которых требуется определить, а  такж е, 
возможно, другая дополнительная инф орм ация 
(например, для некоторых проб могут быть изве­
стны  примерны е концентрации некоторых эле­
ментов или тип  породы). На выходе имеется н а ­
бор концентраций определяемых элементов для 
каждой пробы набора.
П редлагается следующий сценарий:
1. Проверить соответствие постановки зад а ­
чи возможностям имею щ егося аналитического 
прибора:
1.1 .позволяет ли прибор изм ерять интенсив­
ности аналитических линий определяемых эле­
ментов;
1.2. каков предел обнаруж ения по каждому 
определяемому элементу;
1.3. допустимы ли предполагаемые условия 
съемки.
2. Получить информацию о примерном содер­
ж ании  породообразующих элементов в исследу­
емых пробах. Это можно сделать несколькими 
способами, в зависимости от имею щ ейся инф ор­
мации:
2.1. если определены концентрации некото­
рых элементов в пробах, и среди них есть требуе­
мые элементы, то использовать эти значения в 
качестве примерны х содержаний:
2.2. примерные содерж ания могут быть опре­
делены по типу/названию  горных пород (из базы 
данных):
2.3. предположить, что пробы соответствую т 
среднему содержанию  S i0 2;
2.4. провести полуколичественны й ан али з 
нескольких проб, используя СО со средним содер­
ж анием  S i0 2.
3. На основе полученной на предыдущем шаге 
информации выбрать и установить оптимальные 
режимы ф ункционирования прибора для д аль­
нейш ей съемки.
4. И змерить интенсивности аналитических 
линий образца сравнения (ОС). В качестве ОС 
может вы ступать (в зависим ости от ситуации):
4.1. СО, который при вы бранны х условиях
съемки дает хорошую воспроизводимость изм е­
рения интенсивностей  аналитических  линий  
определяемых элементов;
4.2. СО с концентрациями определяемых эле­
ментов выше, чем в калибровочном наборе проб.
5. И змерить интенсивности аналитических 
линий каждой пробы. В процессе измерения це­
лесообразно:
5.1. периодически возвращ аться к съемке ОС;
5.2. в соответствии с полученной инф ормаци­
ей, анализировать состояние прибора и коррек­
тировать условия съемки (например, выбирать 
фильтры на каналы прибора, время экспозиции).
6. Выбрать калибровочное уравнение в зави ­
симости от требований к качеству получаемых 
результатов:
6.1. если требуется только грубая оценка кон­
центраций, то можно использовать уравнение 
пропорции;
6.2. если требуется более высокая точность 
анализа, то выбираю тся уравнения, вклю чаю ­
щ ие составляю щ ие с взаим ны м  налож ением  
аналитических линий элементов и квадратич­
ные члены;
6.3. возможно такж е использование других 
приемов выбора калибровочного уравнения (на­
пример. при высоких требованиях к точности оп­
ределения концентрации элементов допустимо 
использовать способ фундаментальных парамет­
ров ит.п.).
7. По данны м  грубой оценки выбрать СО для 
построения калибровочного уравнения.
7.1. целесообразно разделить пробы на клас­
сы в зависим ости от концентрации породообра­
зующих элементов:
7.2. Для каждого класса одним из ниж епере­
численных приемов или их комбинацией:
a) отнести образец по содержанию породооб­
разующих элементов к одному из известных клас­
сов, а  затем  выбрать все СО из этого класса (пра­
вило «по классификации»);
b ) по примерной оценке концентрации поро­
дообразующих элементов определить некоторый 
интервал концентраций, и выбрать все СО из это­
го интервала (правило «по интервалу»);
c) используя знания о взаимном наложении 
аналитических  линий элементов, вы брать СО 
так, чтобы учесть налож ения с максимальной 
точностью;
d) при недостаточном количестве случайных 
величин (СО) (количество случайных величин 
должно быть меньше количества СО), в зависи­
мости от того, какое количество независимы х 
компонент содержит калибровочное уравнение.
остальные СО выбираю тся каким-либо дополни­
тельным известным программе приемом.
8. Измерить интенсивности аналитических 
линий СО подобно рассмотренному в п. 5.
9. Уточнить калибровочное уравнение. Уточ­
нение выполняется на основе:
9.1. данных о взаимных влияниях элементов;
9.2. качественного ан али за  коэффициентов 
корреляции между аттестованны м и и изм ерен­
ными значениям и концентраций определяемых 
элементов в СО.
10. Выполнить вы браковку данны х по СО, 
например:
10.1. по оценке концентрации определяемого 
элемента;
10.2. отбраковать предельные случаи (значе­
н и я  кон ц ен трац и й  определяем ого  элем ен та, 
имеющие определенный порядок величины);
10.3. использовать информацию  о взаимном 
влиянии элементов.
11. Вычислить калибровочные коэф ф ициен­
ты, например, методом наименьш их квадратов.
12. Вычислить значения концентраций опре­
деляемых элементов в исследуемых пробах по 
имею щимся данным.
13. Качественный анализ результатов иссле­
дования. Здесь возможно повторное уточнение 
результата анализа, начиная с п .6.
Система реализуется как СОЗ. где в базе зн а ­
ний содержатся сценарий, качество входных и 
выходных параметров, трудноформализуемы е 
приемы, их описания и т.п. Ввиду сложности и 
малой изученности предметной области (облас­
ти автом атизации планирования методики а н а ­
лиза), а такж е для оценки производительности 
разрабаты ваемой программной системы реали­
зован пилотный проект -  программ ная система 
“Количественное определение содержания поро­
дообразующих и следовых элементов в образце 
неизвестного состава”.
Пилотный проект. Результаты тестов
П рограммная система разработана для р ен т­
геновского спектрометра СРМ-25, укомплекто­
ванного персональным IBM-совместимым компь­
ютером на базе процессора Intel Celeron 500. С и­
стема работает под управлением  операционной 
системы ALT-LinuxMaster6 2.0. Языком програм­
м ирования является объектно-ориентирован ­
ный язы к Pyton версии 2.2.1. М еханизм логичес­
кого вывода построен на базе продукционной си­
стемы CLIPS.
В системе реализованы базовые функции про­
6 http://www.altlinux.ru/
граммного комплекса: интерф ейс к прибору и н ­
терфейс к продукционной системе CLIPS, моду­
ли вы числения калибровочных коэф фициентов 
и вы числения концентраций. Б аза  данны х со­
держит информацию о двадцати пяти СО, их клас­
сификацию , данны е о взаим ном  влиянии  эле­
ментов и характеристики СРМ-25. В базу знаний 
введено ш есть правил, реализую щ их несколько 
неформальных аналитических приемов: выбор 
СО «по классификации» исследуемой пробы, вы ­
бор СО «по интервалу», распределение СО по сло­
там  СРМ-25, уточнения задачи  (например, в з а ­
дачу вводится подцель -  измерение ан али ти чес­
ких сигналов элементов, влияю щ их на ан ал и ти ­
ческий сигнал определяемых элементов).
По сравнению  с рассмотренны м выш е сцена­
рием последовательность приемов зад ан а  ж ест­
ко, реш ается задача выбора параметров некото­
рых приемов, в частности подбора СО по грубой 
оценке породообразующих элементов.
В качестве образца с «неизвестным» содерж а­
нием выбран СО ультраосновного состава DTS-1. 
Однако в данном эксперименте предполагается 
отсутствие какой-либо инф ормации об этой про­
бе. Для начальной оценки концентраций иссле­
дуемых элементов вы бран СО среднего состава 
СГД-2. Использовалась формула-пропорция
С  пробы ~  ( ^ С О  ‘ I  пробы У 1С О  ♦
где і -  индекс определяемого элемента; С\цюбы -  
оцененная концентрация і-го определяемого эле­
мента в пробе; С [со -  аттестованное содерж ание 
определяемого і-го элем ента в СО; Гпробы -  и нтен ­
сивность аналитической линии і-го определяе­
мого элемента в пробе; Ѵсо-  интенсивность а н а ­
литической линии і-го определяемого элем ента 
в СО. В результате оценки получены грубые кон­
центрации определяемых элементов (табл. 1).
Таблица 1
Сравнение аттестованных концентраций 
и результатов РФА, %
Элемент сат с^  грубой оценки с^точной оценки
Na 0,015 0,888 -0,037
Mg 49,590 2,090 42,196
AI 0,190 0,171 0,304
Si 40,470 32,331 38,541
P 0,002 0,006 0,003
К 0,001 0,016 0,078
Ca 0,170 0,184 0,132
Ti 0,005 14,040 4,723
Далее программная система произвела выбор пользовалось правило выбора СО (трудноформа-
СО для расчета  калибровочных коэффициентов лизуемый прием) «по классификации»: 
по правилам  из базы  знаний. Кроме прочих, ис-
( d e f r u l e  c h o o s e - s s - b y - s t a n d a r d - d e f i n i n g - e l e m e n t  " "
( p r o b e  (name ? p n a m e ) ) ; и с с л е д у е м а я  проб а
( n e e d - e l e m e n t  (name ? e l ) ) ; и с с л е д у е м ы й  элемент
( r o c k - d e f i n i n g  ( e l e m e n t  ? e l ) ) ; элемент -
; поро доо бразу ющ ий  
( p r o b e - c o n c e n t r a t i o n  (name ?pname) ( e l e m e n t  ?e l )
( v a l u e  ? a c o n c ) ) ; концентрации эл-та в пр о б е  
? s t  < -  ( s t a n d a r d  (name ? s t - n a m e ) ) ; выбрать CO
( c o n c e n t r a t i o n  ( e l e m e n t  ? e l )  ( s t a n d a r d  ? s t - n a m e )
( v a l u e  ? c o n c ) ) ; ко нц.  эл-т а в СО 
( r a n g e  ( e l e m e n t  ? e l )  (min ?min) (max ?max) )
; к а к о й  кл а сс и ф и к а ц и и  (ин терва лу  
; концентраций)  принадлежит стандарт?
( t e s t  (and  (> ? a c o n c  ?min) (< Paconc  ?max) ) )
; поп адает л и  концентрация эл-та в СО в 
; этот ин т ерв ал ?
( t e s t  (and  (> ? con c  ?min) (< ?c on c  ?max) ) )
; поп адает л и  концентрация эл-та в п р о б е  в 
; этот интерв ал ?
=> ; С л е д о в а т е л ь н о , и с п о л ь з о в а т ь  этот СО.
(assert ( u s e - s t a n d a r d  (name ? s t - n a m e ) ) ) )
И спользуя данны е грубой оценки, а  такж е правиле «по интервалу». Качественно програм-
прием выбора СО «по интервалу», осуществлен мой была вы брана смеш анная, в основном кар-
подбор следующего калибровочного массива проб: бонатная, калибровка для пробы ультраосновно-
СГХМ-4, СГХ-3, СА-1, СГ-1А, DTS-1, СГХМ-3, го состава (СО DTS-1): содержание S i0 2BKap6o-
СДО-3, СИ-3, СИ-2 (табл.2). S i0 2, CaO в качестве натных и ультраосновных породах лежит в одном
основны х породообразующих элементов, были интервале концентраций,
использованы  для подбора СО для калибровки в
Таблица 2
Аттестованные концентрации определяемых элементов в стандартных образцах, %
Элемент СГД2 СГХМ4 СГХЗ CA1 СГ1А СПХМЗ СДОЗ СИЗ СИ2 DTS1
Na 2,72 1,65 1,57 2,31 5,46 0,63 1,86 1,38 0,46 0,015
Mg 6,81 0,49 1,62 2,22 0,05 11,7 3,44 12,89 5,97 49,59
AI 14,93 11,31 16,49 18,12 13,84 4,98 3,6 5,48 1,89 0,19
Si 46,63 70,54 60,54 60,6 73,36 25,07 11,9 19,81 12,35 40,47
P 1,03 0,27 0,19 0,19 0,013 1,82 0,23 0,06 0,03 0,002
S 0,015 0,44 0,03 0,087 0,013 0,05 0,19 0,02 0,02 0,0012
Cl 0,0155 0,02 - - - 0,04 1,7 - - 0,0011
К 3,09 2,23 2,44 3,43 4,14 1,13 0,51 2,75 0,49 0,001
Ca 10,68 0,52 0,41 0,48 0,14 17,76 39,23 21,46 38,48 0,17
Ti 1,72 0,61 0,98 0,94 0,072 0,26 0,3 0,28 0,093 0,005
V 0,025 0,0058 0,018 0,016 0,0005 0,0075 0,0057 0,003 0,0023 0,0011
Cr 0,0058 0,0075 0,013 0,0096 0,0012 0,0029 0,0034 0,003 0,001 0,399
Mn 0,167 0,105 0,132 0,042 0,2 0,48 0,218 0,3 0,28 0,12
Fe 11,33 ^  3.8 5,13 7,2 0,66 10,12 2,25 1,15 0,43 1,03
Co 0,004 0,0009 0,0029 0,0021 0,0001 0,0012 0,0012 0,0012 0,0002 0,0137
Ba 0,152 0,038 0,055 0,09 0,0019 0,034 0,01 0,04 0,005 0,0002
В процессе измерения калибровочного м асси­
ва в качестве образца сравнения (ОС) прим енял­
ся СО среднего состава СГД-2, использованный 
ранее для начальной оценки концентраций оп­
ределяемых элементов. На следующем этапе про­
ведено вычисление калибровочных коэффициен­
тов по выбранным СО из уравнения
С  пробы = +  /  & j I  j  *
m i m
где af-  коэффициент влияния на интенсивность 
измеряемой аналитической линии і-го опреде­
ляемого элемента аналитической линииJ-го эле­
мента; а'0 -  свободный член; к{і) -функция, ото­
браж аю щ ая индекс элемента і на множество и н ­
дексов элементов, интенсивности аналитичес­
ких линий которых влияю т на интенсивность 
аналитической линии і-го элем ента. Ф ункция 
к(і) представлена в базе данны х. В ы числение 
проведено без стадии выбраковки СО. В резуль­
тате получена более точная оценка концентра­
ции определяемых элементов (табл. 1). Исходя из 
полученных результатов, исследуемая проба от­
носится к классу ультраосновных пород. Для уве­
личения точности анализа возможен повторный 
цикл подбора СО и вы числения калибровочных 
коэффициентов. Кроме того, фактором, влияю ­
щим на точность определения содерж ания эле­
ментов в пробе, но не учтенным в пилотном про­
екте, является уточнение калибровочного урав­
нения.
Оценка производительности разработанной 
программной системы показала, что наиболее 
м едленны е приемы  а н а л и за  -  это изм ерение 
интенсивностей аналитических линий. З а т р а ­
ченное на съемку время на два порядка больше, 
чем выполнение любой вы числительной проце­
дуры или логического вывода какого-либо заклю ­
чения.
Заклю чение
Разрабаты вается программная технология, 
направленная на автоматизацию  планирования 
методики ан али за  вещ ества в РФА и разработку 
программного обеспечения, вы полняю щ его эту 
функцию. Авторами поставлена проблема созда­
ния «электронных вариантов» трудноформализу­
емых и неформализуемых приемов анализа , р а з ­
работки сценариев (комбинации приемов ан ал и ­
за) для реш ения конкретных аналитических  з а ­
дач. Реш ения перечисленных задач осущ ествля­
ются методами искусственного интеллекта.
Реализован пилотный проект -  систем а коли­
чественного определения рентгенофлуоресцент­
ным методом содерж ания породообразую щ их и 
следовых элементов в образце неизвестного со­
става. Несмотря на спорность приним аем ы х ре­
ализованной программой решений, проект пока­
зал принципиальную  реализуемость р азр аб аты ­
ваемой программной технологии. Д анная про­
граммная технология позволяет сф орм ировать 
направление реш ения ряда важ ны х зад ач  науч­
но-прикладного характера в РФА:
• автом атизации трудноформализуемых п ри ­
емов анализа;
• обработки неполной, неточной, противоречи­
вой информации;
• обеспечения возможности учета м аксим аль­
ного количества доступной информации;
• разработки  интеллектуальных обучаю щ их 
систем;
• автоматического контроля процесса а н а л и ­
за  и действий аналитика;
• повышения производительности труда и сни­
ж ения требований к квалиф икации аналитика.
Работа проводится при финансовой поддержке 
РФФИ, гранты 01-07-90411, 02-07-06013, 00-05-64142, 
02-05-06413.
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А TECHNOLOGY OF IMPLEMENTATION OF INTELLIGENT SOFTWARE FOR AUTOMATED PLANNING 
OF X-RAY FLUORESCENCE ANALYSIS TECHNIQUE 
E.A.Cherkashin, T.Yu.Cherkashlna, E.V.Khudonogova
An approach to implementation of analytical software for automating procedures of analytical 
investigations, which are hard to formalize. These are, e.g., standard samples selection for the calibration, 
selection and/or constructing/specifying the calibration equation. An approach to automating the analysis 
technique planning aimed to a construction of a concrete analytical task solution. The software is 
implemented using nowadays methods of computer science, namely methods of artificial intelligence. 
Field of the X-ray fluorescence analysis is chosen as an application area.
